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光ファイバのコアに紫外光を照射すると、屈折率変化を生じる。これを利用して光フ
ァイバ上にブラッグ回折格子を形成 したものがファイバブラッググレーティングであ
る。光誘起屈折率変化において重要な役割を担 うのが、コア中に添加されているGeお
よびそれに関連した欠陥中心であると考えられているが、これらの近傍の微視的構造は
明らかではない。本研究では、第一原理分子動力学法を用いて、Ge添加SiO2中の欠陥
近傍の原子構造および電子状態を理論的に解明することを目的としている。
擬ポテンシャルは、Si原子およびGe原子はHSC型、O原子はTM型 を用い、平面
波打ち切りエネルギーは70Ryとした。立方体中に96個の原子を含むセルを用いた。k
点はΓ点のみである。この場合、波動関数は実数化することができ、大幅なメモリの低
減と計算効率の向上が可能である。
これまでに、第一原理計算により作成 したa-SiO2およびa-GeO2構造から酸素原子抜
き取って作成した酸素欠乏欠陥の計算結果を報告した。今年度は、a-GeO2中の酸素欠
乏欠陥Ge-Geの励起状態下での構造変化のシミュレーションを行った。具体的には、
セル中から電子1個を抜き取って電荷+1とし、Ge-Ge間距離と全エネルギーの関係を
調べた。その結果を図1に示す。少なくとも2つの安定構造が存在し、エネルギー差は
約0.2eVであった、約3.4AでGe-Ge結合は切断され、片方のGe原子(Ge1)が近隣の
O原子(O1)と新たに結合を形成し、もう一方のGe(Ge2)原子はGe-E1中心となって最安
定構造となった(図2)。
以上のことから、酸素欠乏欠陥にレー ザーが照射されると、Ge-Ge結合が切断され、
Ge-E1中心へと構造変化を起こし(図3)、安定に存在することがわかった。これは、小さ
いクラスタモデルを用いた最近の理論研究とは異なる結果である。本研究から、近隣の
酸素原子が重要な役割を果たしていることがわかるが、従来の理論研究ではこの効果を
考慮しておらず、これまでのクラスタモデルの問題点を指摘している。
欠陥の光誘起構造変化を利用することにより、レーザー光を用いて光デバイスを自在
に加工することも可能となり、ヒューマンマテリアル創成への寄与は大きいと考えられ
る。
第一原理分子動力学法は高精度に原子構造と電子状態を求めることができる反面、多
くの計算時間を要するのが現状である。そこで、大規模構造の高効率計算用汎用プログ
ラムを独自に開発した。これは、波動関数のメモ リサイズの大幅な低減 と諸演算のルー
プサイズを減らすことによる大幅な計算効率の向上を可能としたものである。さらに、
今後の計算機技術はメモリ分散型の並列機が主流と考えられ、そうした場合の並列化に
対応できるアルゴリズムが有利である。しかし、従来から用いられている共役勾配法で
は波動関数の互いの直交化のためのCPU間のデータ転送のために効率が落ちる。そこ
で新たなアルゴリズムを採用し、計算コー ドの並列化を行うことにより、メモリ分散型
並列計算機を用いた場合にほぼ100％に近い並列化効率が得 られ、計算時間を飛躍的に
短縮することに成功した。
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